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摘要：在当前“智能化工”迅速发展的大背景下，作为化工专业的核心课程之一，物理化学的教学不仅要因应智能

化工的发展对化工专业人才的知识和能力需求，同时也应积极探索教学方法和手段的创新，吸收智能化工发展的最

新技术成果并应用于教学过程中。通过对课程体系内容的进一步优化、引入先进的计算机辅助教学以及模拟实验手

段等，提升教学效果，增强学生的实践能力和创新意识，培养他们适应智能化工发展的能力。 
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Abstract:  In the current context of rapid development of “Intelligent Chemical Engineering”, as one of the core 

courses of chemical engineering, the teaching of physical chemistry should not only respond to the knowledge and 

skill requirements of chemical engineering professionals in the field of intelligent chemical engineering, but also actively 

explore innovative teaching methods and approaches, incorporating the latest technological achievements of 

intelligent chemical engineering into the teaching process. By further optimizing the content of the curriculum and 

introducing advanced computer-aided teaching and simulation experiments, the teaching effectiveness can be 

enhanced, and students’ practical abilities and innovative awareness can be strengthened, thus cultivating their ability 

to adapt to the development of intelligent chemical engineering.  
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自从德国在2011年汉诺威工业博览会上提出了“工业4.0”后，“智能制造”的概念逐渐风靡全

球，中国也很早就意识到人工智能和大数据的重要性而将其作为我国的国家战略。在这一背景下，

“智能化工”也应运而生。“智能化工”是指在化工行业中广泛应用先进的信息技术、自动化技术和

人工智能等技术手段，实现生产过程的智能化、数字化和自动化。在2015年中国工业和信息化部启

动的207个智能制造试点示范项目中，有18个属于化工行业[1]。以物联网、云计算、大数据和深度学

习等为代表的信息科技革命为化工产业的转型升级带来了难得的机遇。今年初OpenAI公司发布的大

语言模型ChatGPT再次将全球的人工智能研究推向了一个新的高潮，大语言模型在各个专业领域的

应用也被寄予了厚望。总而言之，智能技术已成为各产业领域竞争的新焦点和引领未来的战略性技
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术，中国石化、中国石油等化工行业龙头企业均提出了化工行业发展工业互联网及智能制造的技术

架构和建设路径[2]。与此同时，在高等学校，“智能化工”作为一门涉及化工技术和人工智能的新兴

交叉学科，也引起了人们越来越多的关注，四川大学、合肥工业大学、武汉工程大学等一批高校先

后启动了相应的学科建设计划，以应对智能化工的发展对相关专业人才的需求。 

 
1  “智能化工”对本科教学提出的新挑战 

根据工业和信息化部等六部门发布的《关于“十四五”推动石化化工行业高质量发展的指导意

见》，“十四五”期间要建成30个左右智能制造示范工厂和50家左右的智慧化工示范园区。通过智

慧化工园区的建设，以大数据、物联网和5G通信技术为支撑，实现横向的化工园区互联和纵向的产

业集群互通，构建完备的供应链网络和协同制造能力，实现对客户需求的快速响应，并加快新产品

的研发和生产速度。由此可见，智能技术正在迅速地渗透到包括分子、单元、过程、工厂和产业链

等化学化工研究和应用领域的各个尺度，包括各尺度间的互联、耦合与传递机制也已成为科学研究

与工程技术应用的热点[3]。因此，以大数据和人工智能为代表的“智能化工”将在研发、生产、经营

和销售等各个环节发挥巨大的作用。以研发环节为例，在Web of knowledge上，分别用“chemistry + 

neural network”和“chemistry + artificial intelligence”作为关键词搜索，得到如图1所示的每年发表

的研究论文数。可以看出进入21世纪以来，人工智能技术在化学化工领域的应用呈现快速增长的趋

势，尤其是近两年呈几何级数增长，当然也是得益于近几年计算机软硬件技术的飞速发展，特别是

GPU计算能力的提升使得机器学习工具普及化。神经网络、支持向量机等人工智能手段已经成功地

运用于建模和预测各种反应的催化性能，如甲醇合成、烷烃异构化和烯烃环氧化等[4]。陶氏将高性

能计算与高通量实验相结合，将实验效率提高了10–100倍，为客户提供定制产品的速度也提高了

2–3倍[5]。燕山石化在溶剂回收流程中依靠过程模拟对精馏系统进行强化，通过优化操作参数和缩短

分离流程，使得蒸汽消耗降低32.5%，提升经济效益1400万元/年。京博石化为丁基橡胶装置建立全

局优化的动态模型，通过数据驱动的智能模型实现工艺操作的快速响应和实时优化，预期实现经济

效益200万元/年。 
 

   
图1  神经网络(左)和人工智能(右)技术在化学领域中应用的增长趋势 

 
众所周知，在计算机模拟方面，量子化学计算和化工模拟已经分别在分子尺度和过程尺度取得

了很大的成功，而最近出现的计算机辅助材料与过程设计(CAMPD)还实现了分子尺度和过程尺度之

间的耦合和联合优化，以CO2捕集为例，从捕集材料的结构、组成到热力学性质再到宏观的塔尺寸和

操作条件等，都会影响到CO2的捕集效能[3]，而无论是针对捕集材料结构性质的量子化学计算还是针

对捕集工艺的化工过程模拟都只能得到局部最优解，只有当它们同时作为变量进行优化时，才有可

能获得全局最优解，即操作参数与材料结构性能相匹配的最佳材料和工艺。 
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鉴于以上事实，我们不难理解美国普渡大学教授Arvind Varma提出的观点，即在未来的化工领

域中，除了传统的化工核心课程以外，分析、建模、仿真、过程控制类课程的重要性也越来越高[6]。

单纯的化工或过程控制课程体系无法培养出适合智能化工发展的复合型人才。2018年由教育部、工

业和信息化部、中国工程院共同发布的《关于加快建设发展新工科实施卓越工程师教育培养计划2.0

的意见》中特别强调了以“信息+”为特色的“多学科交叉融合”是教学改革以及新工科建设的重要

路径。“智能化工”课程体系的建设更重要的是要将化学化工知识和计算机信息技术进行有机的结

合，而不只是把多个学科的课程进行简单的加和，如在分析化学课程中需要增加模式识别的教学内

容，在数学课程中增加离散数学基础，在计算机基础课程中要增加Python编程语言的教学等。因此

学科建设需要从顶层设计开始，对培养方案、课程规划、学科融合和实习实训等进行全面的整合，

从而培养出适应“智能化工”发展的化工类专业人才。 

 
2  顺势而为的物理化学教学改革 

物理化学是化学化工、材料、制药、食品科学和环境工程等专业的必修课，是衔接基础化学和

专业化学课的纽带。在四大基础化学中，物理化学有其特殊的地位，因为其他的化学学科都是以解

决具体问题为目标的，较少涉及化学本质的探讨，而物理化学则是研究化学变化的普遍规律以及研

究物理化学现象与物质本性之间关系的一门学科。鉴于物理化学在整个化学专业知识体系中的中心

地位，“智能化工”的学科建设要求物理化学的教学也必须做出相应的调整和改革，以满足智能化工

对专业人才的能力要求(图2)。 

 

 
图2  智能化工的能力要求与物理化学的因应 
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在智能化工的大背景下，由大数据和人工智能所建立的数据模型正在驱动科研范式发生着深刻

的变化，传统物理化学中基于严格公式推导的机理模型无论是对于宏观体系的模拟还是微观体系的

精确描述都显得力不从心，而建立在大数据和机器学习基础上的数据模型则恰好可以弥补这一缺陷，

大量研究表明基于材料基因库和机器学习的研究方法可以大大提升新材料的研发速度。以广泛使用

的密度泛函理论计算软件VASP为例，在新发布的6.3版本中增加了机器学习力场，使得从头算分子

动力学模拟的效率得到了数十倍的提升。由此带给我们的启发是，在以智能化工为背景的新的科研

范式下，物理化学的教学更应注重让学生理解化学现象背后的物理图景，而非其公式描述，特别是

对于以工程应用为主的工科专业。相应地，在考核方式上，也需要降低以公式运用和手工计算能力

为考查目标的标准答案考试题的比例，而代之以更灵活的方式考查其思维能力和应用能力。 

2.1  教学内容的加减法 

在课时量不增加的情况下，如何适应“智能化工”的发展要求，是当前物理化学学科首先需要

解决的问题。为此，我们需要做的是对教学内容做适当的加减法。比如热力学第一、第二定律和化

学平衡等相关内容，学生在前置无机化学、大学物理等课程中已有涉及，因此可以少讲或略讲。特

别是对于化工类专业，其目的是培养工程技术方面的专家，对化学基本理论的学习更应以侧重于其

在实际化学反应过程中的应用为原则，因而在繁琐的公式推导和证明方面，可以适当地减少学时和

降低要求。 

在教学内容方面做减法的同时，还要适当地做一些加法。2019年召开的物理化学教学研讨会上，

山东大学张树永教授提出了在物理化学教学改革中引入内容的选择原则，建议重点引入新概念、新

原理以及经典原理的创新应用[7]。例如化学热力学中的非平衡态热力学和化学动力学中的微观反应

动力学等可以作简单的介绍。在2023年的物理化学教学研讨会上，杨学明院士指出对于化学反应过

渡态的介绍，除了常见的势垒型，还应包括势阱型过渡态，这样既可以开阔知识面，又可以避免思

维僵化。另外近年来光催化已逐渐成为催化领域中的热门研究方向，然而传统的物理化学教学内容

中对于光催化过程过渡态理论的介绍明显不足，因此李全松等建议将势能面交叉的概念和相关理论

引入物理化学的教学内容[8]，作为光催化理论研究领域的基础性知识。 

物理化学的三大理论体系包括化学热力学、化学动力学和结构化学，但是由于课时数的限制，

很多工科类专业往往只讲热力学和动力学部分，而略去了量子力学基础和统计热力学，并且也没有

像理科化学专业一样单独开设一门结构化学，从而使学生无法建立微观结构与宏观性质之间的联系，

这显然是不能适应当前计算机模拟和辅助设计越来越大行其道的化学与化工科研环境的。对微观体

系的计算机模拟是智能化工延伸到微观尺度的基础，而统计热力学的桥梁作用又是建立微观尺度与

介观乃至宏观多尺度耦合模型的一个关键环节。浙江大学彭笑刚的《物理化学讲义》采取的做法很

有借鉴意义，即在对量子化学的必要知识作一个简单的介绍后，以统计热力学为桥梁，建立微观的

分子图像与宏观热力学之间的联系，从而降低了与化学难以建立联系的经典热力学的比重，在学时

数基本不变的情况下，使学生更容易从化学的微观本质上去理解热力学的基本概念和理论，以及由

大量分子产生的宏观表象。笔者在近年的物理化学课程讲授中也借鉴了这一做法，将与《无机化学》

上册内容有重复的部分改为自学，从而将原教学计划中总共14学时的经典热力学压缩至12学时，多

出来的2学时用于简单介绍原本未列入教学计划的量子力学和统计热力学初步。事实上，早在1997年

出版的由McQuarrie和Simon编写的教材Physical Chemistry – A Molecular Approach中就已经采用了这

种编排，甚至在克劳修斯不等式的引出中，也没有沿用传统的方法采用经典物理中的卡诺定理，而

是直接采用了统计解释。其依据的指导思想是“从宏观到微观是物理化学历史发展的真实面貌，但

现代物理化学研究更多地聚焦于分子层面，以求对化学反应本质有更深入的理解[9]”。换言之，虽然

历史上克劳修斯不等式的导出与卡诺定理相关，但这一逻辑关系对于理解和认识宏观热力学性质的

微观本质并没有实质性的帮助。 
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2.2  教学手段的多样化 

物理化学这门课的理论性和逻辑性很强，许多定理和概念都建立在理想化模型和假想假设的基

础上，学生往往对此难以理解和接受。由于人类大脑结构和认知特点决定了人们更善于理解图像传

达的含义，因此过去几十年来，物理化学教师都非常重视多媒体教学手段的运用。例如，通过将静

态的文字内容，转化为生动形象的图像、动画、影像等动态内容，使学生通过感性的认知加深对物

理化学基本概念和理论的理解，从而取得了更好的学习效果。 

不同于以往的多媒体教学偏重概念和理论的具象化，在计算机软硬件技术迅速发展的今天，我

们还可以在物理化学的教学中引入计算机模拟的手段，直接模拟物理或化学变化的现象及其微观过

程，使学生直观清晰地了解整个变化的进程，建立宏观性质和微观结构之间的联系。如用Material 

Studio或Vesta软件构建多相催化剂的表面结构模型，用VASP或CP2K等软件模拟吸附分子的反应并

预测过渡态结构和能量，最后用VMD等软件动态展示反应历程，从而让学生直观地“看到”分子的

微观结构和化学反应进行的过程，增加学习的兴趣。得益于高性能计算机的普及，科学研究中使用

的计算化学和分子模拟的手段已经完全可以应用在化学热力学和化学动力学的辅助教学中，以热力

学为例，通过量子化学计算软件Gaussian、Orca或传统热力学计算软件HSC Chemistry等均可计算化

合物的焓、熵、自由能以及反应过程中的热力学变化量，并且这些软件和计算方法也是目前科研领

域流行的方法。笔者在热力学部分讲课过程中给学生布置了一道课外作业，即不限方法计算对苯二

甲酸的热力学参数。在交上来的作业中，有的采用HSC Chemistry进行计算，有的用教材给出的公式

结合自己熟悉的程序语言如Matlab、Python等编程计算，有的同学甚至为此专门自学了Gaussian量子

化学计算，并将量子化学计算的结果与实验数据进行了对比分析(图3)。 

 

 
图3  采用不同的方法计算对苯二甲酸的热力学参数 
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另外，在化学动力学的教学过程中，也可以通过对表面吸附的模拟讲解物理吸附和化学吸附的

异同，采用表面反应的模拟直观地介绍基元反应和反应通道，通过过渡态搜索介绍势能面和活化能

等概念并计算反应速率常数等。以上内容还可以通过精选一个反应，在同一个体系中完成，实现知

识体系的连贯性和完整性，整个体系介绍完了，学生也就自然可以在头脑中清晰地构建出一个化学

反应或多相催化反应的微观反应历程。笔者在化学动力学章节的讲授过程中，用0.5学时简单介绍和

演示了表面催化反应过程的计算机模拟(如图4所示)，引起了同学们极大的兴趣。 

 

 
图4  计算机模拟直观展示Fe表面的5-羟甲基糠醛氢解反应微观反应历程[10] 

HMF：5-羟甲基糠醛；MF：5-甲基糠醛；TS-1：过渡态1；TS-2：过渡态2 

 
2.3  实验内容的现代化 

传统的物理化学实验普遍注重对基础理论的验证，其中多数理论在19世纪已经成熟，而采用的

实验仪器和方法也较为陈旧和简陋，难以与现代化学化工研究和应用相匹配，学生不能学以致用，

使学生产生了物理化学用处不大的错觉。因此，因应“智能化工”发展的需要，物理化学实验也应

在内容上进行适当的调整。在2023年的物理化学教学研讨会上，许新华教授在对比了中美两国物理

化学实验的教学内容后提出了实验内容现代化的几个趋势，认为我们不能仅着眼于传统实验的改进

和提高，更要注重新实验技术的运用、计算机模拟计算技术的引入和新教学实验课题的设计。 

合肥工业大学化学与化工学院很早就注意到了这个问题，因此通过教学改革，不断引进新型实

验设备、探索新的教学方法。如对于吸附实验，在保留了经典的溶液中亚甲基蓝吸附实验的同时，还

引入了BET法氮气吸脱附实验测固体催化剂比表面积，并将其串联到多相催化剂制备与表征(程序升

温还原、粉末X射线衍射等)的综合实验中，很好地实现了从物理化学的基础理论到科研应用的无缝

衔接。未来还将融入更多的先进仪器和计算化学实验以进一步丰富实验内容。 

计算机模拟技术的应用也是未来实验内容改革的一个重要趋势，随着近年来密度泛函理论计算

软件和高性能计算机的快速发展，普通的家用台式机上也已经可以很直观地模拟微观反应过程了，

因此可以在理论课中适当地介绍量子力学和统计热力学基础，同时在实验课中相应地开设分子模拟

实验，可以极大地帮助学生从微观层面理解化学反应过程，初步掌握相关的计算方法，以适应智能

化工中反应机理研究、新材料研发和多尺度耦合计算机模拟的需要。在2021年的物理化学教学研讨

会上，复旦大学刘永梅教授介绍了在物理化学实验中，将微观尺度的计算机模拟和反应器尺度的虚

拟仿真技术应用到甲醇选择性催化氧化反应中，在同一个教学实验中实现了多尺度模拟，使学生对

于一个催化反应可以建立从微观到宏观的全面认知。 

 
3  结语 

经过数十年的建设和发展，我国高等学校物理化学的教学水平有了显著提升，特别是近年来现

代教育技术的融入，提供了更高效更丰富的教学组织方式，使得教学手段更加灵活多样，教学活动

也更加丰富多彩。然而，随着“工业4.0”的到来，以工业互联网和人工智能为代表的现代信息技术
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为现代化工的发展带来了新的机遇，也为化工类专业人才培养提出了新的挑战。作为基础化学体系

中的一门核心课程，物理化学的教学必须以适应“智能化工”的发展要求为主旨，科研范式的变化

带来的教学理念的更新可能是我们首先需要考虑的问题，以及由此带来的在实践层面上，不仅需要

从教学内容上进行选择和优化，同时也要在教学方法和教学手段等方面不断地进行改革和创新。如

同“智能化工”仍然处于发轫阶段一样，智能化工的课程体系建设也还处于探索阶段，需要每一位

相关专业的教学工作者进行积极的思考、探索和交流。 
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